Mathematical Modeling and Optimization of the Process of Suberic Binder Obtaining from Outer Birch Bark by Судакова, И.Г. et al.
– 256 –
Journal of  Siberian Federal University.  Chemistry 2 (2015 8) 256-268 
~ ~ ~
УДК 630*86
Mathematical Modeling and Optimization  
of the Process of Suberic Binder Obtaining  
from Outer Birch Bark
Irina G. Sudakovaa and Robert Z. Penb
aInstitute of Chemistry and Chemical Technology SB RAS 
50 Akademgorodok, Krasnoyarsk, 660036, Russia 
bSiberian State Technological University 
82 Mira, Krasnoyarsk, 660049, Russia
Received 09.04.2015, received in revised form 30.04.2015, accepted 12.05.2015
As a result of dispersion analysis of the experimental data the mathematical model alkaline hydrolysis 
outer birch bark that adequately describes the influence of conditions on the yield and acid number 
of the suberic binder was obtained. Based on mathematical modeling and solution of the task of 
process optimization the conditions of alkaline hydrolysis of outer birch bark with a maximum yield of 
suberic binder 37.8 wt. % have been determined : alkal concentration of 3.1 % by weight .; hydrolysis 
temperature 88 ºC; hydrolysis duration 120 min.
Keywords: outer birch bark, suberic binder, dispersion analysis, mathematical modeling and process 
optimization.
DOI: 10.17516/1998-2836-2015-8-2-256-268.
 © Siberian Federal University. All rights reserved
* Corresponding author E-mail address: sudakova_irina@mail.ru
– 257 –
Irina G. Sudakova and Robert Z. Pen. Mathematical Modeling and Optimization of the Process of Suberic Binder...
Математическое моделирование  
и оптимизация процесса получения  
суберинового связующего из бересты коры березы
И.Г. Судаковаа, Р.З. Пенб
аИнститут химии и химической технологии СО РАН 
Россия, 660036, Красноярск, Академгородок 50, стр. 24 
бСибирский государственный технологический университет 
Россия, 660049, Красноярск, пр. Мира, 82
В результате дисперсионного анализа экспериментальных данных получена математическая 
модель, адекватно описывающая влияние условий щелочного гидролиза бересты коры березы 
на выход и кислотное число суберинового связующего. На основании математического 
моделирования и решения задачи оптимизации процесса были определены условия 
щелочного гидролиза бересты коры березы с максимальным выходом суберинового 
связующего 37,8 % мас.: концентрация щелочи 3,1 % мас., температура гидролиза 88 ºC, 
продолжительность гидролиза 120 мин.
Ключевые слова: береста коры березы, субериновое связующее, дисперсионный анализ, 
математическое моделирование и оптимизация процесса.
Введение
В настоящее время в мире все большее внимание уделяется повышению экологической 
безопасности твердых биотоплив. Поэтому получение древесных топливных брикетов с при-
менением нетоксичных связующих является весьма актуальной задачей исследований. При-
менение природных, экологически чистых связующих позволит улучшить технологические 
характеристики твердого биотоплива и даст возможность расширить сырьевую базу для его 
получения [1, 2]. 
Особый интерес представляет получение связующих веществ на основе растительных по-
лимеров [3-5].
Суберин, содержание которого в бересте коры березы составляет от 20 до 40 % мас., пред-
ставляет собой природный высокомолекулярный полиэфир. При его гидролизе образуются 
сложные смеси так называемых субериновых кислот, состав и строение которых определяют-
ся способами их извлечения из бересты. Известные способы выделения смесей субериновых 
веществ основаны на использовании щелочного гидролиза бересты [6-10].
Субериновые кислоты можно использовать в производстве таких технических продуктов, 
как пленкообразователи, пластификаторы, поверхностно-активные вещества и др. [11-13]. 
Также этот растительный полимер представляет интерес с точки зрения использования 
его в качестве связующего при производстве твердых биотоплив [14-16]. 
Традиционные методы исследования процесса получения суберинового связующего обу-
словлены экспериментами, которые требуют больших затрат времени и средств, так как они 
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основаны на поочередном варьировании отдельных технологических параметров в условиях, 
когда остальные остаются неизменными.
Целью настоящей работы является проведение дисперсионного анализа эксперименталь-
ных данных для определения математической модели, адекватно описывающей влияние усло-
вий щелочного гидролиза бересты коры березы на получение суберинового связующего, и на-
хождение оптимальных условий, обеспечивающих достижение максимально полного выхода 
суберина.
Экспериментальная часть
Дисперсионный анализ и математическая обработка результатов выполнены средствами 
пакета прикладных программ Statgraphics Centurion XVI, блок DOE (Design of Experimental), 
процедура Malti-Factor Categorical и Excel [17, 18].
В качестве независимых переменных (факторов) были выбраны следующие параметры: 
С – концентрация щелочи, %; Т – температура, ºC; Р – продолжительность, мин. Выходные 
параметры (результаты процесса): HD – степень гидролиза бересты, %; V – выход суберина, %; 
K – кислотное число, мг NaOH/г, по которому оценивается содержание поверхностных кисло-
родсодержащих функциональных групп.
Экспериментальные данные, показывающие интервалы варьирования факторов и их вли-
яние на выходные параметры, приведены в объединенной табл. 1.
Таблица 1. Влияние независимых переменных процесса щелочного гидролиза бересты березы на 
выходные параметры
С Т Р HD V K
1 2 3 4 5 6
1 60 60 24,9 18,4 68
3 60 60 32,5 25,7 72
5 60 60 46,8 32,9 81
7 60 60 67,0 37,4 99
1 90 60 35,7 27,4 79
3 90 60 47,2 38,9 89
5 90 60 60,5 36,7 95
7 90 60 73,8 29,8 114
1 120 60 45,3 28,4 101
3 120 60 54,3 38,4 108
5 120 60 72,6 38,5 116
7 120 60 89,3 36,2 124
1 90 60 27,5 19,7 88
3 90 60 47,2 38,9 89
5 90 60 67,6 37,1 99
7 90 60 91,2 19,9 122
1 90 90 32,4 22,4 89
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1 2 3 4 5 6
3 90 90 52,8 38,3 91
5 90 90 69,8 37,7 123
7 90 90 89,4 31,9 126
1 90 120 46,3 28,5 90
3 90 120 57,1 38,0 112
5 90 120 67,0 38,1 128
7 90 120 90,8 30,7 131
Продолжение табл. 1
Результаты и обсуждение
Дисперсионный анализ и математическое моделирование были осуществлены для каждо-
го выходного параметра процесса получения суберинового связующего от условий щелочного 
гидролиза бересты. 
Степень гидролиза бересты березы
Экспериментально наблюдаемый характер зависимостей степени гидролиза бересты бе-
резы от условий щелочной обработки позволил выбрать факторы для проведения дисперсион-
ного и регрессионного анализов (табл. 2).
Дисперсионный анализ показал, что существенный вклад в суммарную дисперсию сте-
пени гидролиза вносят два фактора: концентрация (С) и температура (Т). На это указывают 
высокие значения дисперсионных отношений в строках С и Т. Влияние источника дисперсии 
на выходной параметр считается статистически значимым, если уровень значимости меньше 
0,05, и это условие выполняется также только для факторов С и Т.
Зависимость степени гидролиза бересты березы от переменных факторов процесса щелоч-
ной обработки аппроксимирована уравнением регрессии второго порядка
HD = –34,59 + 4,311 C + 0,794 T + 0,217 P + 0,398 C2 +  
+ 0,00808 C – 0,00281CP – 0,0025 T2 – 0,000312 P2. (1)
Был рассчитан коэффициент детерминации (R2 = 96,3 %), близкий по смыслу к ко-
эффициенту множественной корреляции между выходным параметром (HD) и перемен-
ными факторами. Этот коэффициент имеет высокое значение, что может указывать на 
хорошее качество аппроксимации (максимально возможная величина коэффициента де-
терминации 100 %). Более надежной будет оценка Radj2 с поправкой на число степеней 
свободы (последняя строка в табл. 2). В рассматриваемом случае величины R2 и Radj2 до-
статочно близки между собой и к 100 %. Это позволяет говорить об адекватности урав-
нения (1) результатам наблюдений и использовать его в качестве математической модели 
изучаемого процесса.
Прогностические свойства уравнения (1) наглядно демонстрируются рис. 1, на котором 
сравниваются значения выходного параметра HD, наблюдавшиеся в эксперименте (observed), 
со значениями, прогнозируемыми по модели (predicted). 
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Таблица 2. Дисперсионный анализ для степени гидролиза бересты березы
Источники
дисперсии
Суммы
квадратов
Степени
свободы
Средние
квадраты
Диспер-
сионные
отношения 
F
Уровни
значимости 
P
C 4532,81 1 4532,81 193,23 0,0000
T 217,804 1 217,804 9,28 0,0082
P 63,721 1 63,721 2,72 0,1201
С2 60,8017 1 60,8017 2,59 0,1283
СТ 2,35225 1 2,35225 0,10 0,7559
СР 0,497286 1 0,497286 0,02 0,8862
Т2 20,25 1 20,25 0,86 0,3675
Р2 0,230114 1 0,230114 0,01 0,9224
Остаточная сумма 351,879 15 23,4586 - -
Общая сумма 9533,01 23 - - -
R2, % 96,3 - - - -
Radj2 с поправкой на число 
степеней свободы, % 94,3 - - - -
 5
Прогностические свойства уравнения (1) наглядно демонстрируются рис. 1, на 
котором сравниваются значения выходного параметра  HD, наблюдавшиеся в 
эксперименте (observed), со значениями, прогнозируемыми по модели (predicted).  
Рис. 1. Результаты наблюдений (точки) против значений выходного параметра HD, 
прогнозируемых математической моделью 
 
Прямая линия соответствует расчетным (прогнозируемым) значениям HD, точки – 
результатам наблюдений. Близость «экспериментальных точек» к прямой подтверждает 
хорошие прогностические свойства уравнения (1). 
Математическая модель использована для графического отображения (в виде 
поверхностей отклика) зависимости степени гидролиза бересты (HD) от переменных 
факторов процесса щелочной обработки (рис. 2). 
Все поверхности отклика представляют собой наклонные плоскости или «почти 
плоскости», т. е. отражают линейные зависимости степени гидролиза от переменных 
факторов. Этот результат согласуется с рассмотренными выше результатами 
дисперсионного анализа. 
Рис. 1. Результаты наблюдений (точки) против значений выходного параметра HD, прогнозируемых 
математической моделью
Прямая линия соответствует расчетным (прогнозируемым) значениям HD, точки – ре-
зультатам наблюдений. Близость «экспериментальных точек» к прямой подтверждает хоро-
шие прогностические свойства уравнения (1).
Математическая модель использована для графического отображения (в виде поверхно-
стей отклика) зависимости степени гидролиза бересты (HD) от переменных факторов процесса 
щелочной обработки (рис. 2).
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 6
 
 
 
 
Рис. 2. Поверхности отклика зависимости степени гидролиза от переменных факторов 
процесса 
 
 Максимальное прогнозируемое значение HD = 100 % в изученной области 
факторного пространства достигается согласно вычислениям по математической модели 
(1) при наибольших значениях независимых переменных, при которых проводились 
наблюдения, т.е. при концентрации щелочи С = 7 %, температуре Т = 120 ºC и 
продолжительности Р = 120 мин. 
Выход суберина 
Результаты дисперсионного анализа указывают на слабое влияние переменных 
факторов проведения процесса щелочной обработки бересты коры березы на выход 
Рис. 2. Поверхности отклика зависимости степени гидролиза от переменных факторов процесса
Все поверхности отклика представляют собой наклонные плоскости или «почти плоско-
сти», т. е. отражают линейные зависимости степени гидролиза от переменных факторов. Этот 
результат согласуется с рассмотренными выше результатами дисперсионного анализа.
Максимальное прогнозируемое значен е HD = 100 % в изученной области факторного 
пространства достигается согласно вычислениям по математической модели (1) при наиболь-
ших значениях независимых переменных, при которых проводились наблюдения, т.е. при кон-
центрации щелочи С = 7 %, температуре Т = 120 ºC и продолжительности Р = 120 мин.
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Выход суберина
Результаты дисперсионного анализа указывают на слабое влияние переменных факторов 
проведения процесса щелочной обработки бересты коры березы на выход суберина (невысокий 
коэффициент детерминации, низкие эффективности источников дисперсии). 
Уравнение регрессии, аппроксимирующее зависимость выхода суберина (V) от перемен-
ных факторов, имеет вид
V = – 6,50 + 13,9 C + 0,0611 T + 0,115 P – 1,13 C2 – 0,0339 CT – 
– 0,0103 CP + 0,00104 T2 – 0,000153 P2. (2)
Рисунок 3 демонстрирует очень большой «разброс» точек вокруг прямой. Характер откло-
нений точек (равномерное распределение вдоль прямой) позволяет предполагать, что основной 
причиной сравнительно низкой эффективности модели является так называемый эксперимен-
тальный «шум», который складывается из потерь на стадиях осаждения, нейтрализации и про-
мывания суберина.
Графические отображения зависимости выхода суберина (V) от переменных факто-
ров щелочной обработки бересты березы изображены в виде поверхностей отклика на 
рис. 4. 
Следует отметить нелинейную зависимость выхода суберина от концентрации щелочи: 
наибольшие значения V приходятся на область концентраций 3…5 %. Этого следовало ожи-
дать, так как только источник дисперсии С2 продемонстрировал высокую эффективность при 
дисперсионном анализе. Зависимости выхода от температуры и продолжительности близки к 
линейной зависимости.
Максимальное прогнозируемое значение выхода суберина (V) = 43,8 % в изученной об-
ласти факторного пространства достигается согласно вычислениям по математической модели 
Таблица 3. Дисперсионный анализ для выхода суберина
Источники
дисперсии
Суммы
квадратов
Степени 
свободы
Средние 
квадраты
Диспер-
сионные 
отношения F
Уровни
значимости P
C 19,7615 1 19,7615 0,98 0,3376
T 49,8817 1 49,8817 2,48 0,1364
P 6,52003 1 6,52003 0,32 0,5778
С2 490,51 1 490,51 24,36 0,0002
СТ 41,4122 1 41,4122 2,06 0,1721
СР 6,75804 1 6,75804 0,34 0,5710
Т2 3,51563 1 3,51563 0,17 0,6820
Р2 0,055 1 0,055 0,00 0,9590
Остаточная сумма 302,092 15 20,1394 - -
Общая сумма 1086,8 23 - - -
R2, % 72,2 - - - -
Radj2 с поправкой 
на число степеней 
свободы, %
57,4 - - - -
Рис. 3. Результаты наблюдений (точки) против значений выходного параметра V, прогнозируемых 
математической моделью
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суберина (невысокий коэффициент детерминации, низкие эффективности источников 
дисперсии).  
Таблица 3. Дисперсионный анализ для выхода суберина 
Источники 
дисперсии 
Суммы 
квадратов 
Степени  
свободы 
Средние  
квадраты 
Диспер-
сионные  
отношения F 
Уровни 
значимости 
P 
C 19,7615 1 19,7615 0,98 0,3376 
T 49,8817 1 49,8817 2,48 0,1364 
P 6,52003 1 6,52003 0,32 0,5778 
С2 490,51 1 490,51 24,36 0,0002 
СТ 41,4122 1 41,4122 2,06 0,1721 
СР 6,75804 1 6,75804 0,34 0,5710 
Т2 3,51563 1 3,51563 0,17 0,6820 
Р2 0,055 1 0,055 0,00 0,9590 
Остаточная сумма  302,092 15 20,1394 - - 
Общая сумма 1086,8 23 - - - 
R2, % 72,2 - - - - 
Radj2 с поправкой на 
число степеней 
свободы, % 
57,4 - - - - 
 
Уравнение регрессии, аппроксимирующее зависимость выхода суберина (V) от 
переменных факторов, имеет вид 
 
V = – 6,50 + 13,9 C + 0,0611 T + 0,115 P – 1,13 C2 – 0,0339 CT – 0,0103 CP + 0,00104 T2 – 
0,000153 P2.                    (2) 
 
Рис. 3 демонстрирует очень большой «разброс» точек вокруг прямой. Характер 
отклонений точек (равномерное распределение вдоль прямой) позволяет предполагать, 
что основной причиной сравнительно низкой эффективности модели является так 
называемый экспериментальный «шум», который складывается из потерь на стадиях 
осаждения, нейтрализации и промывания суберина. 
Plot of V
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Рис. 3. Результаты наблюдений (точки) против значений выходного параметра V, 
прогнозируемых мате атической моделью 
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Графические отображения зависимости выхода суберина (V) от переменных 
факторов щелочной обработки бересты березы изображены в виде поверхностей отклика 
на рис. 4.  
Следует отметить нелинейную зависимость выхода суберина от концентрации 
щелочи: наибольшие значения V приходятся на область концентраций 3…5 %. Этого 
следовало ожидать, так как только источник дисперсии С2 продемонстрировал высокую 
эффективность при дисперсионном анализе. Зависимости выхода от температуры и 
продолжительности близки к линейной зависимости. 
 
 
 
Рис. 4. Поверхности отклика зависимости выхода суберина от переменных факторов 
процесса 
 
 Максимальное прогнозируемое значение выхода суберина (V) = 43,8 % в 
изученной области факторного пространства достигается согласно вычислениям по 
математической модели (2) в точке, соответствующей следующим значениям переменных 
факторов: концентрация щелочи 3,8 %, температура 120 ºC, продолжительность процесса 
120 мин.  
Кислотное число суберинового связующего 
Рис. 4. Поверхности отклика зависимости выхода суберина от переменных факторов процесса
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(2) в точке, соответствующей следующим значениям переменных факторов: концентрация ще-
лочи 3,8 %, температура 120 ºC, продолжительность процесса 120 мин. 
Кислотное число суберинового связующего
Результаты дисперсионного анализа показали, что только главные (линейные) эффекты 
вносят существенный вклад в суммарную дисперсию выходного параметра: их эффективность 
выше 8, уровень значимости меньше 0,05 (табл. 4).
Уравнение регрессии, аппроксимирующее зависимость кислотного числа (К) от перемен-
ных факторов, имеет вид
K = –1,931 + 2,420 C + 0,771 T + 0,3932 P + 0,292 C2 – 0,02083 CT +  
+ 0,0376 CP – 0,000833T2 – 0,00132 P2. (3)
Рисунок 5 демонстрирует хорошие прогностические свойства математической модели (3): 
точки, соответствующие результатам опытов, относительно компактно группируются вокруг 
прямой.
Зависимости выходного параметра K от независимых переменных представлены поверх-
ностями отклика на рис. 6. Все поверхности имеют форму наклонных плоскостей (или очень 
близки к плоскостям). Этого следовало ожидать, принимая во внимание результаты дисперси-
онного анализа. Отметим, что все поверхности отклика выходных параметров HD и К не толь-
ко имеют одинаковую форму, но и наклонены к горизонтальной плоскости под одинаковыми 
углами (т.е. одинаково ориентированы в факторном пространстве). Это указывает на существо-
вание причинно-следственной связи между степенью гидролиза бересты березы и кислотным 
числом получаемого суберинового связующего. 
Таблица. 4. Дисперсионный анализ для кислотного числа суберинового связующего
Источники
дисперсии
Суммы
квадратов
Степени 
свободы
Средние 
квадраты
Диспер-
сионные 
отношения F
Уровни
значимости P
C 2003,67 1 2003,67 55,57 0,0000
T 630,375 1 630,375 17,48 0,0008
P 301,287 1 301,287 8,36 0,0112
С2 32,6667 1 32,6667 0,91 0,3563
СТ 15,625 1 15,625 0,43 0,5203
СР 89,1571 1 89,1571 2,47 0,1367
Т2 2,25 1 2,25 0,06 0,8061
Р2 4,10227 1 4,10227 0,11 0,7406
Остаточная сумма 540,876 15 36,0584 - -
Обшая сумма 7947,83 23 - - -
R2, % 93,2 - - - -
Radj2 с поправкой 
на число степеней 
свободы, % 89,6 - - - -
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Рис. 5. Результаты наблюдений (точки) против значений выходного параметра K, 
прогнозируемых математической моделью 
Рис. 5. Результаты наблюдений (точки) против значений выходного параметра K, прогнозируемых 
математической моделью
Максимальное значение кислотного числа (К) = 152 мгNaOH/г в пределах изученного фак-
торного пространства согласно математической модели (3) прогнозируется при следующих 
условиях: концентрация щелочи 7,0 %, температура гидролиза 120 ºC, продолжительность ги-
дролиза 120 мин.
Оптимизация процесса получения суберинового связующего  
щелочным гидролизом бересты коры березы
С учетом существования ограничения на величину кислотного числа, а также отмеченной 
выше связи между степенью гидролиза бересты березы и кислотным числом задача формули-
руется следующим образом: в пределах изученного факторного пространства найти условия, 
обеспечивающие достижение максимально полного выделения суберина с кислотным числом 
не выше 110 мгNaOH/г. Эта задача квадратичного программирования записывается следую-
щим образом:
целевая функция
 V→ max; V задается уравнением (2);
ограничения на другие выходные параметры
 K ≤ 110; K задается уравнением (3);
ограничение области поиска
 1 ≤ С ≤ 7;
 60 ≤ Т ≤ 120;
 60 ≤ Р ≤ 120.
Решение задачи оптимизации процесса получения субериновых связующих щелочным 
гидролизом бересты коры березы с использованием градиентного метода дало следующие ре-
зультаты:
 концентрация щелочи (С) = 3,1 %;
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Рис. 6. Поверхности отклика зависимости кислотного числа от переменных факторов 
процесса 
 
Максимальное значение кислотного числа (К) = 152 мгNaOH/г в пределах 
изученного факторного пространства согласно математической модели (3) прогнозируется 
при следующих условиях: концентрация щелочи 7,0 %, температура гидролиза 120 ºC, 
продолжительность гидролиза 120 мин. 
  
Оптимизация процесса получения суберинового связующего щелочным гидролизом 
бересты коры березы 
Рис. 6. Поверхности отклика зависимости кислотного числа от переменных факторов процесса
 температура гидролиза (Т) = 88 ºC;
 продолжительность гидролиза (Р) = 120 мин;
при этом степень гидролиза бересты достигает (HD) 55,8 %, выход суберина составляет (V) 
37,8 % и кислотное число (K) = 106,7 гNaOH/г.
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Заключение
В результате дисперсионного анализа экспериментальных данных получены регрессион-
ные уравнения, которые можно использовать в качестве математической модели, адекватно 
описывающей влияние условий щелочного гидролиза бересты коры березы на выход и кислот-
ное число суберинового связующего.
На основании математического моделирования и решения задачи оптимизации процесса 
были определены условия щелочного гидролиза бересты коры березы с максимальным вы-
ходом суберинового связующего 37,8 % мас.: концентрация щелочи 3,1 % мас., температура 
гидролиза 88 ºC, продолжительность гидролиза 120 мин.
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